Исследование процессов структурообразования и саморазогрева в бинарной порошковой смеси Ti-Al в режиме статического теплового взрыва на основе диаграммы состояния by Кошелев, К. Б.
Введение
Интерметаллидные соединения на основе тита
на и алюминия имеют широкое применение в раз
личных отраслях промышленности, прежде всего в
авиастроении, судостроении. Экспериментально
му изучению процессов структурообразования в
указанной системе, посвящено значительное коли
чество публикаций, при этом исследования прово
дились в основном на диффузионных парах, на
пример [1]. В исследовании [2] методами матема
тического моделирования проведен расчет дина
мики разогрева и процессов структурообразования
в системе NiAl на основе диаграммы состояния. В
работе [3] экспериментально установлено, что в
бинарной порошковой смеси TiAl эквиатомного
состава, при саморазогреве, теплофизические
условия реализации синтеза могут влиять на фазо
вый состав конечного продукта, однако работа яв
ляется чисто эмпирической.
Целью настоящего исследования, является мо
делирование процессов структурообразования в
системе TiAl при саморазогреве в режиме теплово
го взрыва, и сопоставление полученных результа
тов расчета с данными эксперимента.
Постановка задачи
Используется равновесная диаграмма системы
TiAl [4]. Взаимодействие в системе начинается с
плавления алюминия. Далее характер процесса фа
зообразования зависит от соотношения компонен
тов смеси. Для состава Ti – 66,3 мас. % Al, отвечаю
щему стехиометрии соединения TiAl3, стадия обра
зования соответствующего интерметаллидного со
единения является доминирующей. Процесс роста
слоя продолжается до полного исчерпания титано
вого материала, при этом γфаза (TiAl) и α2фаза
(Ti3Al), находящиеся в равновесии с фазой TiAl3 на
равновесной диаграмме, в конечном продукте не
наблюдаются.
Для состава Ti – 39,6 мас. % Al механизм струк
турообразования иной. На первой стадии, как и в
предыдущем случае, синтезируется соединение
TiAl3, образование которого и обуславливает бы
стрый рост температуры до максимального значе
ния, соответствующего исчерпанию свободного
алюминия. Одновременно с этим растут слои ин
терметаллидных соединений TiAl и Ti3Al. Результа
том синтеза является продукт с преимущественным
содержанием фазы TiAl и содержанием небольшого
количества фазы Ti3Al, следовательно, в процессе
синтеза происходят параллельные реакции образо
вания и перекристаллизации фаз. Таким образом,
конечный продукт, при данном соотношении ком
понентов, является двухфазным. Максимальные
температуры горения не превышали 1200 °С.
При математической постановке задачи, ис
пользовались представления, развитые в известных
работах [2, 5, 6]. В задаче рассматривается динами
ка саморазогрева порошковой смеси TiAl, находя
щейся в реакторе объема V, с поверхностью тепло
отдачи S с эффективным коэффициентом теплоот
дачи α. Задача рассматривалась в термически без
градиентной постановке.
Предполагалось, что саморазогрев происходит
в статических условиях, при фиксированной на
протяжении всего процесса синтеза, температуре
стенки реактора, которая выше температуры плав
ления легкоплавкого компонента. За время плавле
ния и достижения смесью температуры стенки Т0 в
системе не происходит образования фаз, легко
плавкий компонент полностью находится в жид
кой фазе. Рассматривалось соотношение компо
нентов, соответствующее стехиометрии фаз TiAl3 и
TiAl, в соответствии с этим рассчитывался размер
реакционной ячейки по известной формуле [2, 6]
где rTi – радиус частицы титана; μAl, μTi – атомные
массы титана и алюминия соответственно; υAi, υTi –
стехиометрические коэффициенты; ρAl, ρTi – плот
ности.
Уравнение теплового баланса для порошковой
системы с жидким алюминием:
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На основе равновесной диаграммы состояния системы TiAl разработана математическая модель процессов фазообразования в
режиме статического теплового взрыва порошковой смеси при температурах, превышающих температуру плавления легкоплав
кого компонента. Получены термограммы процесса саморазогрева, исследована динамика процессов структурообразования с
использованием методов численного моделирования для стехиометрии соединений TiAl3 и TiAl. Показано, что результаты рас
четов обнаруживают удовлетворительное качественное согласование с экспериментальными данными.
где CV – теплоемкость единицы объема смеси; n –
число ячеек в единице объема; W + – скорость те
пловыделения, которая определяется скоростью об
разования фаз, а также скоростью растворения. Как
будет видно из дальнейшего, максимальные темпе
ратуры синтеза не достигают температуры плавле
ния фазы TiAl3, что соответствует эксперименталь
ным и расчетным данным [5, 7], по этой причине те
плоотвод на плавление не рассматривался.
Выражение для скорости тепловыделения име
ет вид:
(2)
где Q1 – тепловой эффект образования фазы TiAl3;
Q2 – фазы TiAl, Q3 – фазы Ti3Al (на единицу массы
алюминия); r1(t) – текущий радиус частицы в про
цессе фазообразования (r0≤r1≤Re); cl – концентра
ция алюминия, определяемая ликвидусной линией 
на диаграмме (см. рис. 1);
коэффициент диффузии в жидкой фазе (D0l – пре
дэкспонент; El – энергия активации); Ql – тепло
вой эффект растворения. Ii – количество алюми
ния в фазах:
(3)
Система уравнений диффузии в областях:
(4)
Все коэффициенты диффузии определяются
аррениусовской зависимостью от температуры:
Di=D0iexp(–Ei/RT).
Система уравнений движения границ фаз запи
шется в следующем виде:
(5)
При расчете выбирались следующие значения:
размер частиц титана r0=120 мкм, для стехиометрии
TiAl3, Re=187,5 мкм, для стехиометрии TiAl,
Re=150 мкм. Расплав: Ql=8,1.103 кДж/кг,
D0l=8,3.10–8 м2/с, El=25 кДж/моль. Фаза TiAl3:
Q1=7,2.103 кДж/кг, D01=2.10–7 м2/с, E1=105 кДж/моль,
фаза TiAl: Q2=5,6.103 кДж/кг, D02=8,5.106 м2/с,
E2=220 кДж/моль, фаза Ti3Al: Q3=98,5 кДж/кг,
D03=2,4.10–5 м2/с, E3=230 кДж/моль, твердый раствор:
D04=1,6.10–7 м2/с, E3=99,3 кДж/моль. Тепловыделение
от образования твердого раствора и теплота перекри
сталлизации α2фазы в модели не учитывались.
Результаты расчета
Численный расчет системы (1)–(5) произво
дился с использованием неявного конечнораз
ностного метода. На каждом шаге по времени про
водились итерации по нелинейности до тех пор,
пока максимальное изменение границы фаз между
итерациями не превышало 10–7Re. Кроме того, шаг
по времени определялся с помощью эмпирической
процедуры.
Экспериментальная методика проведения син
теза в режиме теплового взрыва в указанной систе
ме описана в работах [8, 9]. При сравнении экспе
риментальных и расчетных данных помимо обыч
ных проблем, связанных с естественными ограни
чениями математической модели, в данном случае
главной является трудность экспериментального
определения комплекса α=αS/V, Вт/м3. Поэтому в
представленной работе все сравнения носят каче
ственный характер.
Рис. 1. Дифрактограмма продукта синтеза, проведенного в
режиме теплового взрыва для стехиометрии соеди
нения TiAl3
При соотношении компонентов, соответствую
щему соединению TiAl3, результаты по расчету
формирования конечного продукта синтеза
(рис. 1, 2) хорошо согласуются между собой – в
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обоих случаях доминирующей фазой по окончании
процесса является TiAl3 при любых комбинациях
других параметров. Результат расчета не зависит от
значения параметра α*.
Рис. 2. Динамика процессов структурообразования в ячей
ке, рассчитанная по модели с момента окончания
плавления при значениях параметров α*=4 Вт/м3,
T0=950 °С. Здесь: 1) область жидкого алюминия,
2) фаза TiAl3, 3) фаза TiAl, 4) фаза Ti3Al, 5) αтвердый
раствор
При заданных значениях параметров формиро
вание конечного однофазного продукта происхо
дит через 790 с. На рис. 3 представлены соответ
ствующие экспериментальные и расчетные термо
граммы.
Из вида термограмм следует, что значения рас
четных и экспериментальных данных по макси
мальной температуре обнаруживает хорошее коли
чественное согласование, однако различие во вре
менах индукции составляет порядка 50 %.
В системе стехиометрии TiAl и эксперименталь
ные, и расчетные результаты показывают наличие
многих фаз (рис. 4, 5).
Рис. 4. Дифрактограмма конечного продукта синтеза стехи
ометрии соединения TiAl
Рис. 5. Динамика процессов структурообразования в ячей
ке, рассчитанная при значениях параметров α*=50,
Т0=680 °С для стехиометрии соединения TiAl
Из вида термограмм (рис. 6) следует, что в этом
случае различие в максимальных температурах со
ставляет 2 %, различие во временах индукции око
ло 70 %.
???????????, ?C
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Рис. 3. Термограммы процесса теплового взрыва: а) экспериментальная, б) расчетная для стехиометрии соединения TiAl3
Существенное количественное различие во вре
менах индукции, повидимому, можно объяснить
использованием упрощающего предположения об
отсутствии фазообразования до момента достиже
ния системой температуры стенки реактора. Что
касается продуктов синтеза, то здесь имеет место
полное качественное согласование результатов
расчета и данных эксперимента.
Таким образом, результаты расчетов по разра
ботанной математической модели процессов
структурообразования в системе TiAl качественно
согласуются с экспериментальными данными.
Дальнейшее развитие модели может привести и к
количественному соответствию с реальными про
цессами, что позволит использовать ее для упра
вления процессом фазообразования.
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Рис. 6. Экспериментальная (а) и расчетная (б) термограммы процесса теплового взрыва для стехиометрии соединения TiAl
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